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(57) Abstract: The invention concerns a method and a databank system for determining optimal reaction processes and optimal 
operating conditions for synthesis of chemical compounds in micro-reaction installations. The invention is characterized in that 
the final product is defined; a first electronic databank or a plurality of electronic databanks are used to determine the possible 
starting products and the possible reaction processes for the synthesis of the final product; a third electronic databank or a plurality 
of electronic databanks is used to select and define the reaction conditions adapted to syntheses in micro-reaction installations; a 
sixth electronic databank is used to carry out the micro-reaction installation based on the selected reaction process, using already 
tested configurations for each reaction step; one or several structures of micro-reaction installations produced on the basis of the 
databank 6, are technically transposed for technical evaluation of the product synthesis designs; the optimal operating conditions are 
determined on die basis of an objective by varying the test parameters within a given range. 

(57) Zusammenfassung: Es wird ein Verfahren und ein Datenbanksystem zur Ermittlung optimaler Reaktionswege und Prozessbe- 
dingungen fur die Synthese chemischer Verbindungen sowie fur die Durchfuhrung dieser Synthese beschrieben, welche in Mikrore- 
aktionssystemen durchgefuhrt wird, wobei ♦ das gewunschte Endprodukt definiert wird; • eine erste elektronischc Datenbank oder 
Datenbankgruppe zur Ermittlung moglicher Ausgangsstoffe und Reaktionswege zur Synthese des Endproduktes eingesetzt wird; • 
eine drittc elektronischc Datenbank oder Datenbankgruppe zur Auswahl und Eingrcnzung dcrReaktionsbcdingungcn, die fiir Synthc- 
sen in Mikroreaktions-anlagen geeignet sind, benutzt wird; • eine sechste Datenbank zum Aufbau der Mikroreaklionsanlage gemass 
dem selektierten Reaktionsweg unter Verwendung der fur die einzelnen Reaktionsschritte erprobten Anordnungen eingesetzt wird 
und dann • eine technische Umsetzung einer oder mehrerer Aufbauten von Mikroreaktionsanlagen, die von der Datenbank 6 erzeugt 
wurden, zur technischen Evaluierung der Konzepte fur die Prod uktsyn these stattfindet; • eine Ermittlung der optimalen Betriebsbe- 
dingungen nach einer Ziclgrossc durch Variation der Vcrsuchsparamclcr inncrhalb einer vorgegebenen Bandbrcile erfolgl. 
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VERFAHREN ZUR ERMITTLUNG OPTIMALER REAKTIONSWEGE UND PORZESSBEDINGUNGEN ZUR 
SYNTHESE CHEMISCHER VERBINDUNGEN IN MI KROREAKT I ONS SYS TEMEN 



10 Die vorliegende Erfindung betrifft ein Verfahren zur Ermittlung optimaler Reakti- 
onswege und Prozessbedingungen zur Synthese chemischer Verbindungen in 
Mikroreaktionssystemen und zur DurchfQhrung der Synthese. Dabei erfolgt die 
Ermittlung der Synthesewege und Synthesebedingungen mit Hilfe von Daten- 
banken oder Datenbanksatzen, die einerseits nach technischen und anderer- 

15 seits nach wirtschaftlichen Gesichtspunkten optimale Synthesevorschiage erar- 
beiten, die dann einer praktischen Evaluierung in einer Mikroreaktionsanlage 
unterworfen werden. 

Dem modernen Chemiker steht heute eine Vielzahl von Software zur VerfQ- 
20 gung. Sie umfassen Programme zur Vorhersage der Aktivitat chemischer Struk- 
turen, Programme zur Bestellung kommerzieil verfugbarer Reagenzien und Da- 
tenbanken, die grofJe Mengen von chemischen Informationen einschlieBlich von 
Verknupfungen zu chemischen Nachschlagewerken umfassen. Diese Pro- 
gramme nutzen die Vorteile der modernen, elektronischen Infrastrukturen und 
25 bieten neue MOglichkeiten, bisher unlOsbare Probleme zu bearbeiten. 

Oberlegungen, die Mfiglichkeiten von Software gestQtzten Datenbanken f£ir die 
Entwicklung chemischer Reaktionen nutzbar zu machen, haben auch schon 
Niederschlag in einigen Patentanmeldungen gefunden. 

30 

So beschreibt die Internationale Patentanmeldung WO 01/75625 Programme 
fur chemische Datenbanken, mit denen die umfangreichen Kenntnisse der or- 
ganischen Chemie gespeichert, aufgefunden und genutzt werden konnen. Die 
Programme sollen die Voraussagbarkeit individueller chemischer Reaktionen 
35 und die Auswahl eines geeigneten Syntheseweges aus einer Gruppe mSglicher 
Reaktionen erleichtern. 
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5 Aulierdem beschreibt die Internationale Patentanmeldung WO 02/065340 Sys- 
teme, Verfahren und Computerprogramme zur Bestimmung der Parameter 
chemischer Reaktionen und zur Auswahl geeigneter Reagenzien und GerSte, 
die zur Herstellung einer bestimmten Zielverbindung vorteilhaft eingesetzt wer- 
den. Gleichzeitig kflnnen dann auch noch die erforderlichen Reagenzien und 
f 10 GerStschaften elektronisch von einem Lieferanten bestellt werden. 

Die in der Chemie zur Zeit am meisten benutzten Datenbanken ersetzen die 
bisher verwendeten Nachschlagewerke wie den Beilstein, Chemical Abstracs 
und andere. Solche Datenbanken sind im Grunde nichts anderes als elektroni- 
15 sche Aufbereitungen traditioneller Nachschlagewerke, deren digitalisiertes In- 
haltsverzeichnis einen schnellen Zugriff auf eine bestimmte Literaturstelle er- 
laubt. Derartige Datenbanken sind zur Erleichterung der Forschung in der mo- 
demen Chemie noch keineswegs optimiert. 

20 Die derzeit zur VerfOgung stehende chemische Software ist zum Beispiel wenig 
hilfreich, wenn die Anwendungsbreite einer chemischen Reaktion ermittelt wer- 
den soil. Sie gibt oft auch keine Auskunft, ob die in einem chemischen Labora- 
torium zur VerfUgung stehenden Geratschaften fQr eine bestimmte chemische 
Reaktion geeignet sind. Ein gutes Beispiel hierfOr ist die kombinatorische Che- 

25 mie, wo die eingesetzten Apparaturen haufig nicht fur unterschiedliche chemi- 
sche Reaktionen eingesetzt werden konnen, sondern so gestaltet sind, dass 
viele chemische Synthesen gleichzeitig und in sehr kleinem Umfang durchge- 
fuhrt werden mQssen. Deshalb sind die hierfur eingesetzten Apparaturen haufig 
recht kompliziert. Das macht es schwierig, variable Heiz- und Kuhlbedingungen, 

30 inerte Atmospharen, die ZufOhrung hoch reaktiver Reagenzien usw. sicher zu 
stellen. Ahnliche Probleme ergeben sich bei der DurchfOhrung chemischer Re- 
aktionen mit den Mitteln der modernen Mikroreaktionstechnik. 

Zur Ermittlung der besonderen und optimalen Verfahrensbedingungen in Mikro- 
35 reaktionsanlagen sind die Moglichkeiten moderner elektronischer Datenbanken 
bisher noch nicht genutzt worden. Mikroreaktionssysteme, insbesondere modu- 
lar aufgebaute Mikroreaktionssysteme sind aus verschiedenen Veroffentlichun- 
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5 gen bekannt. So beschreibt die deutsche Offenlegungsschrift 199 17 330 ein 
Mikroreaktionssystem mit einer Anzahl von Mikroreaktormodulen gleicher Oder 
unterschiedlicher Art, mit dem einzelne chemische Verfahrensschritte Oder 
komplette chemische Reaktionen durchgeftlhrt werden konnen. 

f 10 Aus der deutschen Patentschrift 199 17 398 ist ebenfalls ein modulares Mikro- 
systern zur DurchfGhrung chemischer Prozesse bekannt, welches Ober eine 
zentrale Steuerelnheit verfQgt und bei dem innerhalb des Mikroreaktionssys- 
terns die Module Qber Schnittstellen mit einer Steuereinheit verbunden sind. 

15 In dem deutschen Gebrauchsmuster 202 01 753.2 ist ein Mikroreaktionssystem 
beschrieben, das aus einem Tragersystem und miteinander durch Stoffaus- 
tauschkanSle verbundenen Mikroreaktormodulen besteht. 

Mit den erwahnten Mikroreaktionssystemen ist zwar eine Synthese von chemi- 
20 schen Verbindungen durchfQhrbar, aber die Ermittlung geeigneter Reaktions- 
wege und eine Verfahrensoptimierung, urn schnell und wirtschaftlich zur Pro- 
duktion zu gelangen, ist bisher noch nicht gelungen, da die MSglichkeiten der 
Informationstechnologie nicht genutzt werden. Vor der Produktion von chemi- 
schen Verbindungen in diesen Systemen muss deshalb separat ein Reaktions- 
25 findungs- und Verfahrensoptimierungsprozess stattfinden. Dies ist mit hohen 
Kosten und hohem Zeitaufwand verbunden. 

Aufgabe der Erfindung ist es deshalb, ein Verfahren zu entwickeln, mit dem 
chemische Verbindungen zieigerichtet nach streng wirtschaftlichen Gesichts- 
30 punkten, d.h. schnell und kostengDnstig in Mikroreaktionssystemen synthetisiert 
werden kOnnen. Eine weitere Aufgabe besteht darin, den optimalen Reaktions- 
weg zu ermitteln und die Prozessoptimierung innerhalb dieses Verfahrens zu 
ermOglichen. 

35 Diese Aufgabe wird erfindungsgemaB durch ein Verfahren zur Ermittlung opti- 
maler Reaktionswege und Prozessbedingungen fQr die Synthese chemischer 
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5 Verbindungen sowie zur Durchfuhrung dieser Synthase gelost, welche in Mikro- 
reaktlonssystemen durchgefGhrt wird, wobei 

das gewQnschte Endprodukt definiert wird; 

10 • eine erste elektronische Datenbank oder Datenbankgruppe zur Ermitt- 
lung moglicher Ausgangsstoffe und Reaktionswege zur Synthese des 
Endproduktes eingesetzt wird; 

gegebenenfails eine zweite elektronische Datenbank oder Datenbank- 
gruppe zur Ermittlung der Stoffeigenschaften der Ausgangsstoffe, Zwi- 
schenprodukte, etwa entstehender Neben- und Folgeprodukte, des End- 
produktes sowie der eingesetzten Hilfsstoffe eingesetzt wird; 

eine dritte elektronische Datenbank oder Datenbankgruppe zur Auswahl 
20 und Eingrenzung der Reaktionsbedingungen, die fur Synthesen in Mikro- 

reaktionsanlagen geeignet sind, benutzt wird; 

gegebenenfails eine vierte elektronische Datenbank oder Datenbank- 
gruppe zur Selektion einer besonders einfachen, zuverlassigen oder aus 
25 anderen Grtlnden fur Reaktionen in Mikroreaktionssystemen besonders 

vorteilhaften Verfahrensvariante verwendet wird; 



15 



gegebenenfails noch eine fOnfte Datenbank zur Bewertung der Reakti- 
onswege nach wirtschaftlichen Gesichtpunkten; 

30 

eine sechste Datenbank oder Datenbankgruppe zum Aufbau der Mikro- 
reaktionsanlage gemali dem selektierten Reaktionsweg unter Verwen- 
dung der fur die einzelnen Reaktionsschritte erprobten Anordnungen 
eingesetzt wird; 



35 
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5 • eine technische Umsetzung einer oder mehrerer Aufbauten von Mikrore- 
aktionsanlagen, die von der Datenbank 6 erzeugt wurden, zur techni- 
schen Evaluierung der Konzepte fur die Produktsynthese stattfindet 

eine Ermittlung der optimalen Betriebsbedingungen nach einer ZielgrOlie 
10 durch Variation der Versuchsparameter innerhalb einer vorgegebenen 

Bandbreite erfolgt. 

Der erste Schritt des erfindungsgemalien Verfahrens besteht im allgemeinen 
darin, dass von einem Kunden, z.B. einem Spezialchemikalienhersteller, die 
15 Synthese einer bestimmten Verbindung in Auftrag gegeben wird, die fur einen 
besonderen Einsatzzweck benOtigt wird oder mit der eine attraktive Wertschdp- 
fung erzielt werden kann. 

Im zweiten Schritt erfolgt die Nutzung einer ersten elektronischen Datenbank 
20 oder Datenbankgruppe (der Reaktionsdatenbank) zur Ermittlung maglicher Aus- 
gangsstoffe und mOglicher Reaktionswege zur Synthese des gewiinschten 
Endproduktes. 

Mit dieser Datenbank werden im wesentlichen die Reaktionsablaufe in einer 
25 Form erfasst, die die chemische Umwandlung der Ausgangsstoffe und Zwi- 
schenprodukte auch in mehrstufigen Reaktionen in chemischen Formeln dar- 
stellt. Enthalten sind in dieser Datenbank die Reaktionsbedingungen (Tempera- 
tur, Druck, pH-Wert, LSsungsmittel) die Reaktionsenthalpien, Ausbeuten und 
Selektivitaten der einzelnen Reaktionsschritte sowie die Reaktionszeiten und 
30 weitere kinetische Daten, 

Im dritten Verfahrensschritt kann dann - sofem es erforderlich ist - in einer 
zweiten elektronischen Datenbank oder Datenbankgruppe (Stoffdatenbank) die 
Ermittlung der Stoffeigenschaften (z.B. die Phasen, Bestandigkeit, elektrische 
35 Leitfahigkeit, korrosive Eigenschaften, der pH-Wert) der Ausgangsstoffe, der 
Zwischenprodukte, Nebenprodukte, Folgeprodukte und Endprodukte sowie der 
Reaktionsgemische und Hilfsstoffe (z.B. der Losungsmittel, Katalysatoren, Leit- 
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5 salze) beim Ablaut der Synthese auf den vorgeschlagenen Reaktionswegen 
erfolgen. 

Aus dieser Datenbank wird also entnommen, unter welchen Randbedingungen 
die mit der ersten Datenbank ermittelten Reaktionen durchgefOhrt werden, also 
10 ob es sich z.B. urn eine einphasige Oder mehrphasige Reaktion handelt, ob ein- 
zelne Substanzeh als Feststoffe Oder in flussiger Form vorliegen, mit welchem 
Dampfdruck zu rechnen ist und welche Anforderungen an die Reaktorrnateria- 
lien gestellt werden. 

15 In einem vierten Schritt wird eine dritte elektronische Datenbank oder Daten- 
bankgruppe (Selektionsdatenbank) zur Auswahl und Etngrenzung der Reakti- 
onsbedingungen, Verfahrensschritte und Stoffeigenschaften eingesetzt, die fur 
Bedingungen, die bei Synthesen in Mikroreaktionsanlagen eingehaiten werden 
mGssen, geeignet sind. 

20 

In dieser Datenbank werden die Stoffeigenschaften (z.B. der maximal auftre- 
tende Druck oder die maximale Temperatur) und die Reaktionsbedingungen 
(Druck, Temperatur) mit den Eigenschaften der Mikroreaktionselemente vergli- 
chen. Wenn z.B. eine Reaktion bei Temperaturen uber 600°C ablauft, werden 

25 automatisch Mikroreaktoren mit Elementen aus Kunststoff oder Aluminium aus- 
geschlossen. In dieser Datenbank sind also die Materialien der Mikroreaktions- 
elemente und deren Anwendbarkeit fUr bestimmte Substanzklassen (z.B. Sau- 
ren, Laugen) oder die maximal zuiassigen Drucke und Temperaturen gespei- 
chert. Bei dem durch Software unterstQtzten Selektionsvorgang werden also die 

30 Funktionselemente ausgeschlossen, die nicht mit den eingesetzten oder ent- 
stehenden Stoffen oder den entsprechenden Randbedingungen harmonieren. 
Diese Selektion wird fOr jeden mfiglichen Reaktionsweg separat vorgenommen 
und es wird gleichzeitig der Einsatzbereich bestimmter Mikroreaktionselemente 
fur einen entsprechenden Bereich von Betriebsbedingungen angegeben. 

35 

Im fOnften Verfahrensschritt kann dann die Nutzung einer vierten Datenbank 
oder Datenbankgruppe (Mikroreaktionsdatenbank) zur Bewertung und Selektion 
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5 der Reaktionswege nach verfahrenstechnischen Grtinden besonders vorteilhaft 
sein. Hier werden die Reaktionswege und Betriebsbedingungen ausgewahlt, die 
nach verfahrenstechnischen Gesichtspunkten besonders vorteilhaft sind und 
sich z.B. durch hohe Selektivitaten und Ausbeuten oder einen in Bezug auf die 
Mikroreaktionstechnik einfachen Aufbau oder eine zuveriassige Prozessrege- 
10 lung auszeichnen. 

Im sechsten Verfahrensschritt kann dann eine fOnfte Datenbank oder Daten- 
bankgruppe (Wirtschaftlichkeitsdatenbank) zur Bewertung der Reaktionswege 
nach wirtschaftlichen Gesichtspunkten eingesetzt werden, die nach der zu- 
15 nflchst vorgenommenen technischen Selektion eine zweite Selektion unter wirt- 
schaftlichen Gesichtspunkten ermSglicht. 

Diese Bewertung berticksichtigt einerseits die Kosten, z.B. fiir die Ausgangs- 
stoffe und Hilfsstoffe, fDr den Energieaufwand, fQr mikroreaktionstechnische 

20 Bauelemente, die Anlagensteuerung und die Oberwachung sowie etwa erfor- 
derliche Sicherheitsmaftnahmen. Dem steht der Wert des erzeugten Produktes 
gegenQber, der z.B. von dessen Reinheit und damit auch vom gewahlten Reak- 
tionsweg abhSngen kann. Diese wirtschaftlichen Gesichtspunkte stehen im en- 
gen Zusammenhang mit den obengenannten technischen Gesichtspunkten, die 

25 z.B. die Ausbeuten und die Selektivitaten bestimmter Reaktionsablaufe betref- 
fen und entsprechend bewertet und auf wirtschaftliche Gesichtspunkte abgebil- 
det werden konnen. 

Schlielilich wird fQr das erfindungsgemSlie Verfahren im siebten Schritt auch 
30 noch eine sechste Datenbank oder Datenbankgruppe (Mikroplant-Datenbank) 
zum Aufbau der Mikroreaktionsanlagen entsprechend den selektierten Reakti- 
onswegen unter Verwendung erprobter Anordnungen f(lr einzelne Verfahrens- 
schritte eingesetzt. 

35 Hierbei werden Vorschlage erarbeitet, wie unter Nutzung bekannter Verfah- 
rensschritte aus einzelnen Modulen Anlagen aufgebaut werden kSnnen, die den 
Anforderungen der nach technischen und wirtschaftlichen Gesichtspunkten be- 
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5 werteten und noch verbliebenen Reaktionswegen genUgen. Wie bei alien ande- 
ren Datenbanken wird der Inhalt dieser Datenbank mit zunehmender Erfahrung 
immer weiter anwachsen. 

Anhand der damit durch den Einsatz von Datenanlagen gewonnenen Reakti- 
10 onskenntnisse kann die technische Umsetzung des Verfahrens zur praktischen 
Evaluierung der Konzepte fOr die Produktionssynthese erfolgen. Dabei werden 
aus mikroreaktionstechnischen Bauelementen sowie den dazugehorigen Mess- 
und Regelungseinrichtungen entsprechende Mikroplants aufgebaut. Anschlie- 
liend kann die Ermittlung der optimalen Betriebsbedingungen in AbhSngigkeit 
15 von einer vorgegebenen ZielgrGfie, z.B. der Ausbeute Oder der Reinheit, durch 
Variation der Versuchsparameter innerhalb einer festgelegten Bandbreite erfol- 
gen. 

Da nicht zu erwarten ist, dass die aus den Datenbanken ermittelten Informatio- 
20 nen unmittelbar zu einem technisch Oder wirtschaftlich optimalen Satz von Be- 
triebsparametem filr einen ausgewfihlten Reaktionsweg fCihren und Qberdies 
dieser Reaktionsweg ggf. noch modifiziert werden muss, ist eine experimentelle 
PrQfung bei komplexen Reaktionen, wie sie in der Spezialitatenchemie ublich 
ist, uneriasslich. Dies kann z.B. die Einstellung einer fur die Ausbeute optimalen 
25 Verweilzeit, Temperatur oder die Vermeidung von Nebenprodukten sein. Bei 
diesen Optimierungsschritten werden zweckmaftigerweise Methoden der statis- 
tischen Versuchsplanung eingesetzt. Die Anlage kann dann unter technisch und 
wirtschaftlich optimalen Bedingungen zur Produktsynthese genutzt werden. 

30 in einer besonders vorteilhaften AusfQhrungsform gehort zu den einzelnen Da- 
tenbanken eine Software-Plattform, die diese Datenbanken miteinander ver- 
knQpft und an einen experimentellen Optimierungsprozess anbindet. Die Soft- 
wareplattform muss dann in der Lage sein, im Dialog mit dem Benutzer die 
Auswahl der Reaktionswege zu gestalten und die Bandbreite des experimentel- 

35 len Programms festzulegen. Die Software greift damit auch in den Steuerungs- 
und Regelungsprozess bei der experimentellen Optimierung ein. Besonders 
vorteilhaft ist es dabei, wenn mehrere oder alle vorstehend genannten Daten- 
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5 banken zu einer einzigen Gesamtanlage zusammengefasst sind. Die einzelnen 
Datenbanken sollten deshalb zu einern System von Datenbanken zusammen- 
gefasst werden konnen. 

Vorzugsweise werden filr die erfindungsgemSB eingesetzten Datenbanken sol- 
10 che eingesetzt, die mit den wShrend des Betriebs bei der Synthese anfallenden 
Informationen oder mit den aus wissenschaftlichen oder technischen Publikati- 
onen erhaitlichen Informationen aufgefQIlt werden und diese auch verwerten 
konnen. 

15 Die verschiedenen vorhandenen und auch verfugbaren Module einer Mikrore- 
aktionsanlage einschlielilich alter erforderlichen Spezifikationen sind bei dem 
erfindungsgemSRen Verfahren katalogisiert und in einer oder mehreren Daten- 
banken abgelegt. Sind neue oder verSnderte Module f()r eine Mikroreaktionsan- 
lage verfugbar, so wird die Datenbank urn die entsprechenden Daten erganzt 

20 und erweitert. Die Einzelmodule der Mikroreaktionsanlage werden fur die ver- 
schiedenen Grundoperationen der Verfahrenstechnik eingesetzt. Integrierte 
Module werden ftlrkombinierte Grundoperationen und Reaktionen verwendet. 

Besonders zweckmSftig ist es, wenn zur Prozessoptimierung eine begleitende 
25 Analytik (z.B. Gaschromatographie, Infrarotspektrometrie, Massenspektro- 
metrie, elektrochemische Messmethoden) eingerichtet und die aus der Analytik 
gewonnenen Daten zur Systemsteuerung eingesetzt werden kOnnen 



WO 2004/045760 



10 



PC17EP2003/012802 



5 Patentanspruche 



10 1. Verfahren zur Ermittlung optimaler Reaktionswege und Prozessbedin- 
gungen fUr die Synthese chemischer Verbindungen sowie fOr die Durchftlhrung 
dieser Synthese, dadurch gekennzeichnet, dass dieses in Mikroreaktionssys- 
temen durchgefuhrt wird, wobei 

1 5 • das gewQnschte Endprodukt definiert wird; 

eine erste elektronische Datenbank oder Datenbankgruppe zur Ermitt- 
lung mOglicher Ausgangsstoffe und Reaktionswege zur Synthese des 
Endproduktes eingesetzt wird; 

20 

gegebenenfalls eine zweite elektronische Datenbank Oder Datenbank- 
gruppe zur Ermittlung der Stoffeigenschaften der Ausgangsstoffe, Zwi- 
schenprodukte, etwa entstehender Neben- und Folgeprodukte, des End- 
produktes sowie der eingesetzten Hiifsstoffe eingesetzt wird; 

25 

eine dritte elektronische Datenbank oder Datenbankgruppe zur Auswahl 
und Eingrenzung der Reaktionsbedingungen, die fDr Synthesen in Mikro- 
reaktionsanlagen geeignet sind, benutzt wird; 

30 • gegebenenfalls eine vierte elektronische Datenbank oder Datenbank- 
gruppe zur Selektion einer besonders einfachen, zuverlassigen oder aus 
anderen Grfinden fQr Reaktionen in Mikroreaktionssystemen besonders 
vorteilhaften Verfahrensvariante verwendet wird; 

35 • gegebenenfalls noch eine fOnfte Datenbank oder Datenbankgruppe zur 
Bewertung der Reaktionswege nach wirtschaftlichen Gesichtpunkten; 
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5 • eine sechste Datenbank Oder Datenbankgruppe zum Aufbau der Mikro- 
reaktionsanlage gemaft dem selektierten Reaktionsweg unter Verwen- 
dung der fur die einzelnen Reaktionsschritte erprobten Anordnungen 
eingesetzt wird; 

10 • eine technische Umsetzung einer oder mehrerer Aufbauten von Mikrore- 
aktionsanlagen, die von der Datenbank 6 erzeugt wurden, zur techni- 
schen Evaluierung der Konzepte fQr die Produktsynthese stattfindet; 

eine Ermittlung der optimalen Betriebsbedingungen nach einer Zielgrofie 
15 durch Variation der Versuchsparameter innerhalb einer vorgegebenen 

Bandbreite erfolgt. 



2. Verfahren nach Anspruch 1, dadurch gekennzeichnet, dass der Betrieb 
der Mikroreaktionsantage unter den gemali Anspruch 1 ermittelten technisch- 

20 wirtschaftlich optimalen Bedingungen erfolgt. 

3. Verfahren nach den Anspruchen 1 und 2, dadurch gekennzeichnet, 
dass die einzelnen Datenbanken Qber eine Software-Plattform miteinander ver- 
bunden sind und dadurch an einen experimentellen Optimierungsprozess an- 

25 gebunden werden. 

4.. Verfahren nach AnsprOchen 1 bis 3, dadurch gekennzeichnet dass 
einzelne Datenbanken zu einem System von Datenbanken zusammengefasst 
werden konnen. 

30 

5. Verfahren nach den AnsprGchen 1 bis 4, dadurch gekennzeichnet, 
dass die eingesetzten Datenbanken mit den bei der Synthese des gewQnschten 
Endproduktes anfallenden technischen Informationen oder neuen Informationen 
aus wissenschaftlichen Publikationen aufgefullt werden kfinnen. 

35 
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5 6. Verfahren nach den AnsprQchen 1 bis 5, dadurch gekennzeichnet, 
dass zur Prozessoptimierung eine begleitende Analytik eingerichtet ist und die 
aus der Analytik gewonnenen Daten zur Systemsteuerung eingesetzt werden. 

7. System von Datenbanken zur Ermittlung optimaler Reaktionswege und 
10 Prozessbedingungen fttr die Synthase chemischer Verbindungen in Mikroreak- 
tionssystemen gemali den Anspruchen 1 bis 6. 
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